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Аннотация: HyperChеm дастурининг эмпирик и яримэмпирик методлари 
ёрдамида 2-(4,6-диоксо-1,3,5-триазинан-2-илиден) гидразин карбоксиамид 
молекуласи орбиталларининг хоссалари ҳисобланди. Мақолада молекуланинг 
боғ узунлиги, молекуланинг енергиясини ҳисоблаш ва оптималлаштириш 
ҳамда ўрганилаётган молекуланинг PM3 ва AM1 усуллари ёрдамида квант-
кимёвий ҳисоблашлар кўрсатилган.  
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Аннотация: С помощью программы HyperChеm рассчитаны некоторые 
эмпирические и полуэмпирические орбитальные свойства молекулы 2-(4,6-
диоксо-1,3,5-триазинан-2-илиден)гидразин карбоксиамида. Показаны длина 
связей, оптимизация и вычисление энергии молекулы, квантово-химические 
расчеты изучаемой молекулы методом PM3 и AM1.  
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Abstract: Some empirical and semi-empirical orbital properties of the 2- (4,6-
dioxo-1,3,5-triazinan-2-ylidene) hydrazine carboxyamide molecule have been 
calculated using the HyperChem program. Bond length, optimization and calculation 
of the molecule energy, quantum-chemical calculations of the studied molecule by 
the PM3 and AM1 methods are shown. 
Keywords: cyanuric acid, semicarbazide, molecule, charge, structure, quantum 
chemical calculations. 
 
Координацион бирикмалар кимёсининг кенг ривожланаётган соҳаларидан 
бири бу таркибида азот, кислород, олтингугурт тутган гетероҳалқали лигандлар 
билан биометалларнинг комплекс бирикмаларини синтези ва хоссаларининг 
тадқиқотидир. Координацион бирикмалар кимёсида “таркиб-тузилиш-хосса” 
орасидаги қонуниятларни ўрганиш натижасида комплекс бирикмаларнинг 
таркиби, хоссалари ва молекула тузилишини олдиндан башорат қилиш мумкин. 
Цианур кислота асосидаги физиологик фаол бирикмалар молекуласида 
электрофил ва электрофоб реакцион марказлар билан кучли қутбланган 
гуруҳлар ҳосил қилади ва бу билан улар биологик фаолликни намоён этиб, 
ферментлар ёки бошқа рецептик ҳужайраларни ўраб олиш учун дастлабки 
реагент вазифасини ўтайди [1-3]. Келтирилган маълумотлар аниқ назарий 
аҳамиятга эга бўлиб, синтез қилинган координацион бирикмаларнинг электрон, 
стереокимёвий, кинетик ва термодинамик хусусиятлари ҳамда хоссаларини 
ўрганиш соҳасини аниқлаб беради. 
Ҳозирги кунда квант-кимёвий ҳисоблаш усуллари моддаларнинг электрон 
тузилишини ўрганиш учун энг муҳим ва қулай усул ҳисобланади. Квант-
кимёвий ҳисоблашлар асосида мураккаб тузилишга эга бўлган бирикмаларнинг 
электрон тузилишини ўрганиш мумкин. Шунингдек, полифункционал 
лигандларнинг координацияга учрайдиган рақобатдош донор марказларни 
олдиндан айтиб бериш имконини беради. 
Ишдан мақсад, лиганд 2-(4,6-диоксо-1,3,5-триазинан-2-илиден)гидразин-
карбоксиамидни (H2L
1) квант-кимёвий ҳисоблашлар орқали электрон 
тузилишини ўрганишдан иборат. 
Молекуланинг квант кимёвий ҳисоблашлари HyperChеm дастурида 
яримэмпирик РМ3 ва AM1 усулида тўлиқ геометрик параметрларни 
оптималлаштириш билан ўрганилди [4]. Ярим эмпирик квант-кимёвий PM3 ва 
AM1 усули ёрдамида 2-(4,6-диоксо-1,3,5-триазинан-2-илиден)-гидразин-
карбоксиамидни электрон тузилиши ва реакцион қобилияти, рақобатдош донор 
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марказлари ҳамда лиганд молекуласининг энергетик, электрон хусусиятлари, 
бурчак ва боғ узунлик қийматлари аниқланди. Лиганд молекуласининг донор 
атомларининг манфий эффектив зарядлари шуни кўрсатдики, цианур 
семикарбазон молекуласидаги триазин ҳалқасидаги азотлар (-0,344; -0,347), 
гидразон боғга эга бўлган улерод (-0,049) ва карбонил гуруҳидаги кислород (-
0,390) атомида манфий эффектив заряд юқори эканлиги маълум бўлди (1-расм). 
 
1-расм. Цианур кислота семикарбазони молекуласидаги атомларнинг манфий 
эффектив заряд қиймати 
Орбитал контроль бўйича ҳам молекуласида электрон зичликнинг азот ва 
кислород атомида кўпроқ локаллашганини кўриш мумкин (3-расм). Бундан, 
H2L
1 молекуласида триазин халқадаги азот, углерод ва карбонил гуруҳининг 
кислород атоми координацияда иштирок этади деган назарий хулосага келиш 
мумкин. H2L
1 молекуласидаги атомларнинг боғ узунлиги ва электрон зичлиги 2-
3 расмларда келтирилди. 
  
2-расм. Боғ узунлиги 
3-расм. Молекуладаги электрон 
зичлиги юқори атомлар  
  
4-расм. Орбитал контрол бўйича электрон зичликнинг локаллашиши  
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Орбитал контроль бўйича ҳам H2L
1 молекуласида электрон зичликнинг 
азот атомида кўпроқ локаллашганини кўриш мумкин.(4-расм). Квант-кимёвий 
ҳисоблашлардан олинган натижаларга кўра, H2L
1 молекуласида азот атоми 
координацияда иштирок этади деган назарий хулосага келиш мумкин. 
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